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新規な低配位典型元素化合物の合成とその性質 














































2.3117(6) Å; Ge–C1, 1.897(3) Å; C1–C2, 1.359(5) Å; C2–C2*, 1.417(7) Åであり、図に示す 3A, 3Bの
ような共鳴構造が示唆された。この結合距離がＸ線結晶構造解析におけるディスオーダーの影響
を受けていないことを示すため、理論計算による構造最適化（B3PW91/6-31G(2d,p)）を行ったと
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Table 1. Experimentally observed and calculated NMR shifts and NICS values for 1,2-digermabenzenes (3, 
5-C2) and 1,2-divinyldigermene 7. aGIAO-B3PW91/6-311G(3df,p)//B3PW91/6-31G(2d,p) 
bGIAO-B3PW91/6-311G(3df,p)//B3PW91/6-31G(3d,p). 
 3(exp.) 3(calcd.)a 5-C2b 7b 
δH1 [ppm] 8.41 8.59 8.99 6.99, 7.20 
δH2 [ppm] 7.89 8.14 8.33 6.70, 6.76 
δH3 [ppm] --- ---  6.30, 6.44 
δC1 [ppm] 157.4 164.0 160.1 148.6,147.2 
δC2 [ppm] 137.0 140.6 141.5 140.4, 140.8 
NICS(0) --- –6.81 –7.54 --- 
NICS(1) --- –7.23 –8.54 --- 
 
また、リアルモデルおよびＨ置換モデルについて、ＮＭＲ化学シフト値およびＮＩＣＳ値を計算



















参考論文：T. Sasamori, T. Sugahara, T. Agou, J.-D. Guo, S. Nagase, R. Streubel, N. Tokitoh, 
















3: R = Tbb
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